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PbTiOs-aren fase tetragonal fcrroelcktrikoaren bibrazio moducn ab initio azterketa bat 
egin da, Brillouin cskualdcko (BZ) simctria. puntn nagusienetan. Denl..5itate loblaren hUT-
bilketa eta pseudopotcntia.J ultramalguak uhill laueko oinarrian erabilt1.en ditu kalkuluak e ta 
r puntuko moduei burnz daudcn emaitza espcrimentaiak, LO-TO bikoizketa besteak bestc, 
ondo dt'Skribatzcn ditu. Lan hau aurrctik eginda.ko beste bat cragin zucn , alegia, tenperatura 
baxuetan rase ortorronbikora gertatzen den trantsizioaren aurkikuntzak [ J. Kobayashi , Y. 
Uesu, and Y. Sakemi, Phys. Rcv. B 28, 3866 (1983).). Guk frogatu ahal i7..an d ugu tentsio 
ortorronbikoaren akoplamendu linealak, r modu batekin, eragina duela fase t rantsizio honc-
tan. Baina, 
